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При компьютерном моделировании различных дефектов в кристаллах 
исследователь сталкивается с проблемой выбора потенциала межатомного 
взаимодействия. Достоверность полученных результатов при расчетах определяется 
характером приближений, сделанных при выборе потенциала межатомных 
взаимодействий. В начальных работах по математическому моделированию в основном 
использовались парные короткодействующие потенциалы межатомного взаимодействия, 
радиус которых составлял две или три координационные сферы. С целью устойчивости 
модельного кристаллита взаимодействие между атомами первой координационной сферы 
выбиралось отталкивающим, а второй и третьей – притягивающим. Увеличение радиуса 
взаимодействия не приводило к существенным улучшениям полученных результатов, а 
лишь увеличивало объем вычислений. 
На основе короткодействующих парных потенциалов межатомного 
взаимодействия, таких как экранированный кулоновский потенциал, потенциал Борна- 
Майера, потенциал Морзе и других, имеющих простой аналитический вид, были 
получены вполне удовлетворительные результаты. Основываясь на полученных 
результатах, последующие исследователи пошли по пути увеличения подгоночных 
параметров парного потенциала и вида функционала взаимодействия [1]. Межатомное 
взаимодействие представлялось в виде двух слагаемых: классического парного (обычно 
отталкивающего) потенциала взаимодействия и взаимодействия (обычно 
притягивающего), зависящего от локального окружения атома. Это так называемый 
многочастичный потенциал взаимодействия [2–4]. С математической точки зрения это 
позволило увеличить количество функций взаимодействий и число подгоночных 
параметров. Стремление построить потенциал межатомного взаимодействия, 
описывающий все имеющиеся экспериментальные данные для однокомпонентного 
материала, привело к отказу от аналитического вида функциональной зависимости. 
Исследователи стали использовать табулированные функции. Применение 
табулированных функций эквивалентно использованию аналитического вида функции с 
неограниченным количеством подгоночных параметров. Почти идеальное согласие 
экспериментальных и теоретических данных удалось получить лишь для некоторых 
однокомпонентных материалов. Расширить количество однокомпонентных материалов, 
используя предложенную методику, к сожалению, не удалось. Еще хуже обстоит дело при 
моделировании многокомпонентных материалов. Чем лучше строится эмпирический 
потенциал межатомного взаимодействия для однокомпонентных систем, тем сложнее его 
использование в многокомпонентных материалах. Использование методик усреднения и 
ввода дополнительных параметров не привело к единому подходу построения 
межатомного потенциала взаимодействия для многокомпонентных материалов и 
хорошему согласию с имеющимися экспериментальными данными. 
При моделировании металлический кристаллит представляют в виде 
гранецентрированной кристаллической решетки (ГЦК) с положительными ионами в ее 
узлах, которая помещается в электронный газ. Большинство построенных потенциалов 
межатомного взаимодействия зависит только от пространственного расположения 
положительных ионов, которые на одних расстояниях притягиваются, а на других 
отталкиваются. Притяжение положительных ионов авторами объясняется их 
опосредованным взаимодействием с электронным газом. 
В данной работе однокомпонентный материал представлен в виде кристаллита с 
ГЦК, в узлах которой расположены положительные ионы с зарядом +e, а в центре 
октаэдрических междоузлий – электроны с зарядом –e. Тетраэдрические междоузлия в 
виду их малости не учитывались. Рассматривались две модели. В первой модели 
положительные ионы и электроны были точечными с зарядами +e и –e соответственно. Во 
второй модели положительный ион заряда +e представлен в виде шара, имеющего 
постоянную объемную плотность. Радиус положительно заряженного иона 
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где a – параметр решетки (расстояние до второй координационной сферы ГЦК решетки). 
Электрон с целью упрощения вычислений также представлен в виде шара 
(электронного облака) с постоянной объемной плотностью заряда –e. Радиус шара 
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Коэффициент k и заряд e приняты равными единице. Во второй модели взаимодействие 
между ионом, расположенным в начале координат, с ионом с координатами (xi; 0; 0) 
зависит от расстояния xi > 2Ra между ними, радиуса сферы Ra и радиуса взаимодействия 
Rc: 
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где Va – объем шара радиуса Ra,; Vi – область, полученная при пересечении сферы радиуса 
Rc с центром в начале координат и сферы радиуса Ra с центром (xi; 0; 0). 
Вычисляя данный интеграл, получим: 
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На рис. 1 показана полученная зависимость энергии взаимодействия между двумя 
ионами радиуса Ra = a от радиуса взаимодействия Rc при xi = 2a и xi = 3a. 
Энергия кристаллита в расчете на один атом имеет вид 
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где αi – количество узлов на i-й координационной сфере ГЦК решетки; βi – количество 
узлов на i-й координационной сфере подрешетки ион-электрон ГЦК решетки; 
faa – энергия взаимодействия между ионами; fee – между электронами; fae – между ионом и 
электроном; fea – между электроном и ионом. 
Отличие faa от fee и fae от fea связано с различными размерами ионов и электронов и 
проявляется при частичном попадании частицы в область взаимодействия. 
  
Рис. 1. Зависимость энергии взаимодействия между двумя 
ионами от радиуса взаимодействия: 
1 – Ra = a, xi = 2a; 2 – Ra = a, xi = 3a 
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Проведенные вычисления показывают, что энергия кристаллита в расчете на один 
атом имеет явную периодическую зависимость от радиуса взаимодействия. Это наглядно 
видно на рис. 2. Максимумы энергии кристаллита имеют период ~0,59a. Выявленная 
периодичность и численное значение периода совпадает с расчетами первой модели, 
являющейся точечной. Амплитуда колебаний энергии не зависит от величины радиуса 
взаимодействия. 
Количество координационных сфер Na подрешетки ион-ион, попадающих в область 
взаимодействия радиуса Rc, определяется уравнением 
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Количество координационных сфер Ne подрешетки ион-электрон, попадающих в 
область взаимодействия радиуса Rc при любых значениях Ne, можно определить 
уравнением 
 
 
Рис. 2. Зависимость энергии кристаллита в расчете на один атом 
от радиуса взаимодействия 
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Рис. 2. Зависимость энергии кристаллита в расчете  
на один атом от радиуса взаимодействия 
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Из сравнения двух уравнений видно, что при N > 3 координационные сферы 
подрешетки ион-ион расположены плотнее координационных сфер подрешетки ион-
электрон. Между двумя координационными сферами подрешетки ион-электрон может 
располагаться от одной до двух координационных сфер подрешетки ион-ион и наоборот. 
Первый максимум (см. рис. 2) соответствует 1-й координационной сфере 
подрешетки ион-ион. Первая координационная сфера ГЦК решетки содержит               12 
атомов. Второй максимум объясняется тем, что между 3-й и 4-й координационными 
сферами подрешетки ион-электрон располагаются 3-я и 4-я координационные сферы 
подрешетки ион-ион. Третий максимум образуется в связи с тем, что между 6-й и         7-й 
координационными сферами подрешетки ион-электрон располагаются 7-я и             8-я 
координационные сферы подрешетки ион-ион. Аналогичная зависимость наблюдается и 
для точечной модели (рис. 3). Следовательно, периодическая зависимость энергии 
кристаллита от радиуса взаимодействия в рамках двух рассмотренных моделей 
обусловлена характерным взаимным расположением координационных сфер подрешеток 
ион-ион и ион-электрон и количеством атомов на этих координационных сферах. 
В таблице приведены данные о количестве координационных сфер Na и их 
средней энергии Ea (энергии, приходящейся на одну координационную сферу) для 
подрешетки ион-ион, координационных сфер Ne и их средней энергии Ee, суммарной 
энергии кристаллита для первой точечной модели при различных радиусах 
взаимодействия. 
 
 Сравнение количества координационных сфер и средних значений их энергий 
 для подрешеток ион-ион и ион-электрон от радиуса взаимодействия 
Rc 2a 3a 4a 5a 6a 10a 
Na 8 17 30 47 67 185 
Ea 12,4 13,2 13,2 13,4 13,4 13,6 
Ne 6 14 24 38 54 150 
Ee –15,1 –16,4 –16,5 –16,2 –16,6 –16,7 
NaEa + NeEe 8,6 –5,2 0 14,2 1,4 11 
 
Средняя энергия в расчете на одну координационную сферу для подрешетки ион-
ион составляет 13,6, а для подрешетки ион-электрон –16,7. Поскольку между двумя 
последовательными координационными сферами одной из подрешеток расположено не 
более двух координационных сфер другой подрешетки, то колебания энергии кристаллита 
не будут превосходить удвоенной величины средней энергии координационной сферы. 
Для второй модели (см. рис. 2) амплитуда колебаний в несколько раз меньше из-за 
конечных размеров атомов и электронов и непрерывного перехода от одной 
координационной сферы к другой. Пространственная модель сглаживает дискретность 
расположения точечных частиц. 
 
 
Выявленная периодичность максимумов энергии в расчете на один атом 
характерна проявлению периодических свойств кристаллита в зависимости от радиуса 
взаимодействия. Поэтому при моделировании кристаллита с ГЦК решеткой нет 
необходимости использовать дальнодействующий потенциал взаимодействия. Достаточно 
использовать короткодействующий потенциал взаимодействия с радиусом 
взаимодействия кратным найденному периоду и  расположенным между 2-й и 3-й или 6-й 
и 7-й координационными сферами. 
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Рис. 3. Зависимость энергии кристаллита в расчете на один атом от радиуса 
взаимодействия  
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Рис. 3. Зависимость энергии кристаллита в расчете на один атом 
 от радиуса взаимодействия 
 
 
